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W Contexte: spectrométrie de masse

® Plateforme MOSAIC Andromede (ANR: 10-EQPX-0023) @ IJCLab : SIMS-TOF

Laboratoire b
de Physique

des 2 infinis
Iréne Joliot-Curie
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Source d’ions:
LMIS (AuSi)

Ligne 1+-N+: diagnostic pureté de sources pour accélérateurs
* Source d’ions (Booster): ECR, 14.5GHz, 100-800W, HT: 20kV
* Spectromeétre: 120°, rayon 0.75m

e Mesure de courant: Sg :e

o Coupelle de Faraday avec anneau électrostatique
o Fentes et channeltron GRENOBLE | MODANE

(S / g o , Wi |
Applications: physique nucléaire, astrophysique nucléaire, astrochimie, science des matériaux, biologie ...
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Iréne Joliot-Curie

Laboratoire de Physique
des 2 Infinis

Objectifs

.® | FACULTE
universite | pessciENCEs
PARIS-SACLAY | D'ORSAY

* |dentifier les pics de maniere rapide et
automatique

* Développer des modeles prédictifs d’attribution
des pics :

* rapport isotopique, reconnaissance de motif
ou famille de pics

* fragmentation, clusters
* autres contaminants, substrat
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° Mazs (1)
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Au-posd.trf

Intansity
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Difficultés :
* Obtention de données homogenes depuis des sources

diverses

* Complexité des spectres de masse (plusieurs centaines de

pics par spectre)

* Collecte et construction de métadonnées, standardisation

* Volume limité de données expérimentales




% Données

Données expérimentales

* MOSAIC/ANDROMEDE
e LPSC Grenoble

* GANIL Caen (discussion en cours)
Données bibliographiques

e Surface Science Spectra

Base de données constructeurs

* Surface Spectra Static SIMS Library
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SurfaceSpectra
Static SIMS
Library




Pré-traitement des données

LPSC_2023-08-01_12-03-49_spectre_n+_channeltron.txt

le—6

Fichier « Tags »

A;q;X;1;m;Species;Remark; Interpolation

le-6

Calibration
m/z

i(A)

20

LPSC 2023-08-01_12-03-49 spectre_n+ channeltron.txt A/q calibrated

6312.606000;C; 6
5 4
44
15.99491464;0;

15.99491464;0; < 34
39.9623831;4r; -
39.9623831;Ar;
39.9623831;Ar;

-9339.9623831;Ar; 24
39.9623831;Ar; |
39.9623831;Ar;

$39.9623831;Ar; 1 ‘

60 80
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100 20
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Recherche automatique et caractérisation de pics

CVisu-spectrum_Auposl.txt-Zoom
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% Simulations

* Objectif: augmenter la quantité de données
* Génération a partir de spectres expérimentaux (normalisation -> densité de probabilité)

* Intégration progressive de nouveaux échantillons de référence et introduction de perturbations (bruit, shift ...)

Travail en cours
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Option 1 : parametres extrait

Utilisation de spectres m/z

Données (expérimentales, simulations) Donneées pour entrainement et validation

8 c [ 3 £ < H 1 J 3 L M N
heights prominences len_bases fight_bases_widihs widh_hesghts ien_igs nght_iga et_round_int_right_tound_int_width_z en_widin_len en_vidih_tight
2| oseia 35 12289 999 1001 0. 147905 999. 10005 1000 1001 00011
3| 100206 2011 a1 999 1360 140844602111614 151555 1002.62602508287 1016.71338619403 1003 1017 o
3 20123 8051 8051 1680 55 1701 1721 1708 1721
5| 301985 %89 2238 2372 13.8456637168142 4945 224738 2261 22566371681 2247 261
6| 1198458 19135 19135 4098 5756 95675 5172.15309798271 5156 sz
¥ 7| 1300598 s7a1  sas2 5756 155084106728536 20295 5400625 541613341067285 5401 5416 0.0640799999999988 0,00427 0.00428000000000139
Ve Ve 8| 1403367 929 o7 ss02 5756 1502439393934 4705 5634.665 5649.68939393939 5635 5650
% 9| 1599239 803 5780 6320 1050696813168 4015 6061.17261904762 6080 67948717949 061 6081
XML file (*.imzML) TR = S —
11 2399138 3414 s 1541 8018 173 7580 7509 0
12| 2502031 1431 186 T2 8018 1610279173646 743 7757.5527638191 7773 65555565556 7758 bl
13| 2604688 137 ms 7856 8018 14.9720246487850 578 7929.65025925026 7944 63218390605 7630 7945
18| 2703843 8047 8163 200173871958423 1455 8067 50437751004 8107 61176470568 o083 8108
XML (mz ML ba sed) Information structure 15| oremr W w2 s s 22zuiomsuser 1974 8238 13114754088  82603421528085 523 w260
16 | 2901081 736 m s Bo72 3m05 8434 93137254902 8402 8435 021067 0.
17| 301776 134 s 9%s 9529 188367096774186 5711 94435 9462 33870967742 944 %62 0. 00071
18 | 3704872 1652 162 9% 0638 a1 9590 906 01
19| 380860 B5s  o60m 9780 15 453 a7 o132 o8 o
Deﬁnes mrmd‘m °f 20 | 39.013% 8482 8482 9365 16420 2131940196841 4241 9857.1423149905) 9878.46171693735 o857 %878 0.
21| o7 4800 4562 9951 16420 2207133078523 2519 9983.1625 10005, 79 9se3 10005 0.
imging mass spmmmew 22 | 4105193 2393 2204 10102 16420 22.0681868131869 1291 10128.1868131868 10150255 10128 10150 0.
" 23| aaamn 8% 744 10076 10978 151814814814807 458 10407.3555555556 10422 537037037 10407 10423 0.
. V4 CVisu-spectrum_Aupos1.txt-Zoom V4 44018 o7 419 10473 10978 20.3597560975613 275 10510.75 10531.1097560876 10511 10531 0
. : P re- 10000 10000 Do nnees = = = T T 160 P T —TTT 15031 0.
30000 26| 49.06678 579 64 10078 11230 172290528233152 267 1113936111111 1156590163534 11139 ms7 o
5011781 854 840 10978 11789 158431743032507 434 112648065517241 11280.7397260274 11265 1281 0
15000 15000 5115456 439 420 11341 11789 168105156730159 11386.0625 11402 872015673 11306 11403 0.
iszL b'nary data ﬁle (ﬁ lbd) . 20000 52.00526 427 404 11454 11789 26 225 11483.9130434783 11509 9130434783 11484 11510 022213 0.00853000000000037 0.00855999999999568
. traitement : £ t spectres Siows a4 @ e e simmossels 1795 ooodsesescer lsiossiesesy s iled
3 g 10000 g 10000 5521387 632 612 11789 12032 168406196213437 326 11657.9679518072 11674 8285714286 11858 1875 0.
S o000 o o 2 | 560832 367 328 11908 12032 257321428571431 203 11942.3035714286 11968.0357142857 11942 11968
5000 5000 33| 5710486 656 645 11789 12474 322371422182478 3335 12068 2163461538 12100 4534863721 12068 12100
Bi nary stream Mass spectral datasets 34| 5722008 550 15 1088 12474 025 12006.23 12001 12006
L b 35 6113873 765 747 11780 12585 1054861111113 3045 12509.75 1252929861111 12510 12629 01
. o o 36 | 6214311 615 S71 12585 12675 17.6685413642054 3205 12621.7641509434 12639.4326923077 12622 12639 0.
-continuous 1000 1625 1050 P 2 7 15 12776 audsodcsadrmes a0 1272l edseetons Lzsooderes vzl 1z 025527 0.00041000000000255 000941909999099665
mz mz mz 38 178 12875 24.4897950183672 536 12617.4265714266 12641 9163673460 12817 12842
d 1000 2000 1000 39 11789 16420 199694656488555 825 12931 0305343511 12051 12031 12051 0.
- processe %0 mur s 1855 1mes 134 13 o
800 1500 800 a1 b7 13516 1655 133845 13364 13384 0.
a2 13317 13718 147573924731169 173 136591458333333 13673.9032258065 13658 1674 0
I 2 600 2 2 600 5] 137 16420 213 1872 13853 13872 0.
f 5 5 1000 H 43 ez 15129 21 197 14914 1485 014
8 a0 8 8 a0 a5 14989 1506 0
200 500 200
A
0 0
43.0 432 434 65 70 100 110 120
mz mz mz

label 1

label 2
» Utilisation d’un Perceptron Multi
Couche (MLP) pour caractériser les pics

label n

Input Layer

Hidden Layers

Output Layer
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W Option 2 : identification des pi

CNN 1D

{ Couches de convolution
Spectres m/z normalisés Perceptron multi-couches
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0.006 | \ ’ \
0.005
\\ ”””””””””
. 0.0041 - label 1
5 ]
g E
0.003 - =) . label 2
£ :>.-- 8
=S
0.002 - 5 [
0.001 - é \\
label n
0.000 - TR sl ‘
20 40 60 80 100
miz Outputs
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W Organisation

Porteur
du projet:
Frangoise Bouvet
(1JC Lab)

Spectrométrie de masse Ingénierie des données & simulations Modeles IA

Responsable: Isabelle Ribaud Responsable: Thomas Zerguerras Responsable: Frangoise Bouvet
(JC Lab) (JC Lab) (1JC Lab)

Serge Della Negra
(1JC Lab)

Julien Angot
(LPSC)
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W Budget et calendrier (préliminaire

e Durée du projet R&T AIMS: 3 ans (2027-2029)

* Budget: ~“40k€ sur 3 ans dont:
~27k€ : missions (réunions de travail, workshops, réseaux métiers, GDR, conférences ...)

O
O

~13k€ :

= (Capacités de stockage
=  PCavec GPU (pré-test modeles IA)
= Achat / renouvellement licence (accés a base de données TOF constructeurs)

e (Calendrier

17-19/06/2026

@

Duration

Start

Finilsh

Half 2, 2026 Half 1, 2027 Half 22027 Half 1, 2025 Half 2, 2023

Half 1, 2025 Half 2, 2025

H

J S LN P G P 2 (P 2 P o O EK
1 Data bass preparati 253 days [410126, B:00AM 4122127, 5-00PM » =
2 Exparimental saed mass specta analysis 140 days[4/10/26, 3:00AM 11/5/26, 5:00PM I h
3 Mass spectra simulations 1E3 days|7/17/26, 5:00AM 2122127, 5:00PM O
4 Matadata preparation 163 days[4/10/26. 3:00AM 114127, 5:00PM | ——
5 Data base version 1.0 ready 0 days|4/22/37, 5:00PM 4122127, 5:00PM 4
3 Diatabase update with new data 500 0ays|4/23727. S:00AM 10/3/29, 5-00PM [ h
T MLP modal development 125 days [4/23027, B:00AM 1028427, 5:00PM
8 MLP Model architesture Implemantation 15 days |4/2327, 5:004M SM 37, S0OPM
3 MLF Moded fraining & valldation on alomic elements 25 days| 514127, 8:00AM 61727, 5-00FM
10 MLF Model test on atomic elements with new data set 20 days| 618527, 8:00AM THSIZT, 5:00FM
11 MLP Moda! 1.0 for stomic eaments analysis ready 0 days| /1527, 5:00PM THSIZT, 5:00FM s
12 MLF Moded architecture Implementation for molecuiar elements 20 days| 71627, 8:00AM 8126127, 5:00FM
13 MLF Moded fraining & valldation on molecular elements 25 days|B/27/27, 8:00AM Q/30/Z7, 5-00FM
14 MLF Model test on malecular & atomic elements with new data set 20 days|10/1/27. 8:00AM 10/28/27, 5:00PM
15 MLP Model 1.1 for aiomic and molecular elements analysts 0 days| 10:26/27, S:00PM 10/28/27, 5:00PM B —
18 CNN 10 model development 225 gays | 10125027, B-00AM 3123126, 5-00PM
17 CNN 1D Model architecture Impiementation 30 cays| 1072927, E-00AM 120927, 5:00FM
18 CNIN 1D Moga! training & vaildation on alomic elaments 50 days| 12110027, E-00AM 2124128, 5:00FM
13 CNIN 1D Mode! test on aiomic elements with new data set 30 days| /2528, 8:00AM 216128, 500PM
20 CNN 1D Model 1.0 for atomic slements analysls ready 0 days|4/6/28, S:00PM 416128, 500PM 46
21 CNM 1D Model architecture Implemeantation for molecular elements 32 cays|4/7/28, E-DOAM 5/22/28, 5:00PM
22 CHM 1D Moda! training & validation on molscular slements 50 days|E/232E, 5:00AM 7/31/28, 5-00PM
23 CNN 1D Model tast on molacuiar & atomic alements with new data set 33 oays|E16/2E. 8:00AM 9/20/78, 5-00PM
24 CHN 1D Moded 1.1 for atomic and m jements analys! 0 days| /7928, 5:00PM 9/20/28, 5-00PM 529
25 Comparison of CNN 1D and MLP modeés 25 days| 1072728, 8:00AM 117328, 5:00FM
26 Miodels updating 210 days| 11/27/28, E-DOAM 10/29, 5-00FM L ]
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Conclusion - perspectives

Travail en cours

Sélection des données expérimentales d’intérét pour démarrer

Pré-traitement et préparation des données

Définition des métadonnées (infrastructure expérimentale, résolution du spectrometre, ...)
Développement de modules Python pour écriture/lecture de métadonnées (format: imzML)
Préparation fiche R&T AIMS

A venir

17-19/06/2026

Développement de la méthode de simulation pour augmenter la quantité de données
Constitution de la BdD (Andromeéde, LPSC, Surface Science Spectra et/ou données constructeurs)
Construction et comparaison des modeles :

- Extraction des données puis MLP (option 1)

- Réseau CNN 1D (option 2)

Adaptation des modeles a des nouvelles données : piege a ion (ISOLTRAP @ CERN), MALDI (Matrix Assisted
Laser Desorption lonization) (I2BC @ Gif-sur-Yvette), ...
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Merci de votre attention !
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